




«Моделирование наноструктур на основе применения программных 




Билет № 1 
 
1. Модель обменных зарядов. Кулоновский и обменный вклады в параметры 
кристаллического поля. Какие предварительные оценки необходимо делать при расчете 
кристаллического поля в наноматериалах?  
 
2. Как проводится расчет дефектного кристалла в программе GULP ? 
 
 
Билет № 2 
 
1. Оболочечная модель. Расчет кристаллической структуры в программе GULP. Виды 
потенциалов межионного взаимодействия, используемые в программе GULP. 
Эмпирические и неэмпирические параметры межионных взаимодействий. 
 
2. Как рассчитать частоты фононов в Г-точке кристалла в программе GULP ? 
 
Билет № 3 
 
1. Моделирование дефектов в кристаллической структуре с помощью программы GULP. 
Метод Мотта-Литтлтона. Релаксация решетки в первой и второй областях. Выбор 
размеров дефектной области. 
 
2. Расчет параметров кристаллического поля. Каков вклад обменной части в параметры 
кристаллического поля? Что необходимо учитывать при расчете кристаллического поля в 
наноструктурах CdF2/CaF2/Si? 
 
Билет № 4 
 
1. Команды «conv», «conp», «regi», «regi2a», «opti», «defect» программы GULP.  
Метод Мотта-Литтлтона. Релаксация решетки в первой и второй областях.  
 
2. Запуск программы GULP под Windows. Запустите программу GULP c входным файлом 
«cafeu.txt», описанным в «Учебном пособии». 
 
Билет № 5 
 
1. Какие оценки необходимо делать при расчете наноструктур CdF2/CaF2/Si в программе 
GULP? Как описать слоистую гетероструктуру CdF2/CaF2 во входном файле? 
 
2. Как воспользоваться библиотеками потенциалов программы GULP? Создайте входной 
файл для любой кристаллической структуры, который содержит ссылку на библиотеку 
потенциалов. 
Билет № 6 
 
1. Расчет тетрагонального примесного центра Eu3+ в CaF2. Как оценить размеры области, в 
которой локализовано искажение, с помощью параметра кристаллического поля 02B ? Что 
дает подобная оценка для наноструктур CdF2/CaF2: Eu3+/Si ? 
 
2. Рассчитайте упругие постоянные кристалла CaF2, используя входной файл «cafeu.txt», 
описанный в «Учебном пособии». 
 
Билет № 7 
 
1. Какими причинами вызвано отличие оптического спектра Eu3+ в наноструктурах 
CdF2/CaF2: Eu3+/Si от спектра в объемном кристалле CaF2? Как смоделировать примесный 
центр Eu3+ в наноструктуре CdF2/CaF2: Eu3+/Si с помощью программы GULP? 
 
2. В программе GULP рассчитайте кристаллическую структуру тетрагонального 
примесного центра Eu3+ в CaF2, взяв размеры первой и второй областей 8 и 14 ангстрем. 
 
Билет № 8 
 
1. Расчет кристаллического поля в наноструктуре CdF2/CaF2: Eu3+/Si. Какие 
предварительные оценочные расчеты необходимо провести?  
 
2. Как задать элементарную ячейку и группу симметрии кристалла во входном файле  
программы GULP ? Как задать диапазон действия потенциала в программе GULP? 
 
Билет № 9 
 
1. Оболочечная модель. Заряды остова и оболочки иона.  Расчет кристаллической 
структуры в программе GULP. Виды потенциалов межионного взаимодействия, 
используемые в программе GULP.  
 
2. Расчет параметров кристаллического поля в модели обменных зарядов. Каков вклад 
обменной части в параметры кристаллического поля? Что необходимо учитывать при 
расчете кристаллического поля в наноструктурах CdF2/CaF2/Si? 
 
Билет № 10 
 
1. Моделирование дефектов в кристаллической структуре с помощью программы GULP. 
Метод Мотта-Литтлтона. Релаксация решетки в первой и второй областях. Выбор 
размеров дефектной области. Обоснуйте выбор размеров дефектной области при расчете 
тетрагонального центра Eu3+ в CaF2.  
 
2. Запуск программы GULP под Windows. Добавьте во входной файл «cafeu.txt», 
описанный в «Учебном пособии», зарядокомпенсирующий ион F- и запустите программу 








Билет № 11 
 
1. Какими причинами вызвано отличие оптического спектра Eu3+ в наноструктурах 
CdF2/CaF2: Eu3+/Si от спектра в объемном кристалле CaF2? Как смоделировать примесный 
центр Eu3+ в наноструктуре CdF2/CaF2: Eu3+/Si с помощью программы GULP? 
 
2. Как задать элементарную ячейку и группу симметрии кристалла во входном файле  
программы GULP? Как задать диапазон действия потенциала в программе GULP? 
 
 
Билет № 12 
 
1. Команды «buck», «general», «interstitial», «impurity», «centre», «size»  во входном файле 
программы GULP. В каких единицах записываются во входном файле параметры 
потенциалов межионного взаимодействия? 
 
2. Какие эффекты учитывает обменный вклад в параметрах кристаллического поля? 
Какова его доля в параметрах кристаллического поля ?  
 
Билет № 13 
1. Опишите процедуру запуска программы PC GAMESS под Windows. 
 
2. Как задать точечную группу симметрии молекулярного кластера во входном файле  
программы PC GAMESS? Какие группы симметрии можно задать во входном файле? Как 
задать отсутствие симметрии? 
 
Билет № 14 
1. Какой метод самосогласования молекулярных орбиталей лучше использовать в 
PC GAMESS в случае полностью заполненных оболочек? Опишите суть метода. 
 
2. Напишите входной файл для расчета поляризуемости иона помещенного рядом с одним 
точечным зарядом. 
 
Билет № 15 
1. Как задать несколько потенциалов разного вида действующих между одинаковыми 
парами ионов и на одном и том же диапазоне действия в программе GULP? Напишите 
пример такого входного файла. 
 
2. Каким способом задаются во входном файле PC GAMESS стартовые молекулярные 
орбитали? Как задать во входном файле стартовые молекулярные орбитали от другого 
запуска программы? 
 
Билет № 16 
1. Сходимость итерационного Хартри-Фоковского процесса. Какие способы существуют в 
программе PC GAMESS для улучшения процесса сходимости? 
 
2. Как задать точечную группу симметрии молекулярного кластера во входном файле  
программы PC GAMESS? Какие группы симметрии можно задать во входном файле? Как 





Билет № 17 
1. Как задать несколько потенциалов разного вида действующих между одинаковыми 
парами ионов и на одном и том же диапазоне действия в программе GULP? Напишите 
пример такого входного файла. 
 
2. Напишите входной файл для расчета поляризуемости иона помещенного рядом с одним 
точечным зарядом. 
 
Билет № 18 
1. Сходимость итерационного Хартри-Фоковского процесса. Какие способы существуют в 
программе PC GAMESS для улучшения процесса сходимости? 
 
2. Проведите расчет электронной плотности в программе PC GAMESS пары ионов F-, 
находящихся на расстоянии 3 ат. ед. Постройте изображение двумерного сечения этой 
электронной плотности. 
 
Билет № 19 
1. Какой метод самосогласования молекулярных орбиталей лучше использовать в 
PC GAMESS в случае полностью заполненных оболочек? Опишите суть метода. 
 
2. Как задать точечную группу симметрии молекулярного кластера во входном файле  
программы PC GAMESS? Какие группы симметрии можно задать во входном файле? Как 
задать отсутствие симметрии? 
 
Билет № 20 
1. Расскажите суть метода МО ЛКАО.  
 
2. Выбор базисных функций. Гауссовы базисные атомные функции. Где можно взять 
готовые наборы гауссовых базисных функций? 
 
 
 
 
